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В результате указанных процессов создается характерная для конь-
ячных спиртов основа, обладающая богатым букетом и полным вкусом с 
тонами выдержки. 
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При алкилировании толуола циклогексанолом образуется смесь ме-
тилциклогексилбензола, которая содержит ~ 70 % пара- и 30 % мета- 
изомера. При автоокислении такой смеси кислородом воздуха в интер-
вале температур 120 – 140 °С образуется смесь, содержащая до 13–15 % 
гидропероксидов. 
Изучено взаимодействие сернокислого железа и едкого натра с гид-
ропероксидами метилциклогексилбензола, выделены продукты: н-амил-
п-толилкетон, 1-(п-толил)-1-циклогексанол, 1-(п-толил)-1-циклогексен, 
5-гидроксипентил-п-толилкетон. 
Гидропероксиды метилциклогексилбензолов разлагаются концентри-
рованной серной кислотой с образованием пара-, орто-крезолов и цик-
логексанона. 
Гидропероксиды п-метилциклогексилбензола при 140 °С разлагаются 
с расщеплением циклогексильного кольца до н-амил-п-толилкетона. 
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Современное моделирование в теоретической органической химии в 
настоящее время перспективно, востребовано и приобрело распростра-
ненный характер. Это касается не только условий реакций, физико-
химических свойств органических соединений, но и оценки их про-
странственного строения. 
До настоящего времени молекула в пространстве представлялась, как 
правило, в виде совокупности атомных образований со сферической 
симметрией. Конкретный образ молекулы определялся межатомными 
расстояниями и выбранной системой оценки атомных радиусов. В част-
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ности, определенный интерес представляли модели с изменяемой систе-
мой атомных радиусов в зависимости от атомного окружения в молеку-
ле, как это было сделано в модели DENSON [1]. Дальнейшее развитие 
этого подхода привело к модели ANSAB [2], где атомная сфера дефор-
мировалась в направлении атом-атомных взаимодействий. В результате 
соединение приобрело новую молекулярную форму. Подготовленная на 
языке СИ++ вычислительная программа позволяет получить наглядные 
представления о новом образе рассматриваемой молекулы. Как и ранее, 
критерием достоверности оценки молекулярной формы соединения че-
рез его объем служило удовлетворительное согласие расчетной и экспе-
риментальной плотности соответствующего вещества.  В настоящей ра-
боте рассмотрена применимость данного алгоритма к спиросочленен-
ным циклическим углеводородам. В таблице приведены некоторые наи-
более типичные результаты расчетов. Анализ данных показывает воз-
можность применения новой модели для оценки соответствующих ха-
рактеристик соединений данного класса. 
 
№ Соединение d204 (эксп.) d204 (расч.) 
1 Спиро [2.2] пентан 0.7572 0,7596 
2 Циклопропилспиропентан 0.8395 0,7629 
3 1-метилспиро [2.4]гептадиен-4.6 0.8646 0,7881 
4 1,2-диметил-спиро[2,4]-гептадиен-4,6 0.8662 0,7845 
5 N-карбоэтоксиспиро [2,4]-гексан 0.9192 0,9061 
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Циклогексилбензол (ЦГБ) и его метильные производные являются 
потенциальными источниками для получения нафтеновых кислот, бифе-
нил- и 9-оксофлуоренкарбоновых кислот. В этой связи разработка эко-
логически чистых, базирующихся на доступном нефтехимическом сырье 
методов получения ЦГБ и его метильных производных является акту-
альной задачей. 
